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摘要 三 碱 基体 是 形成 三 链 DNA 结构 的 基 元 ， 对 其 进行 模型 能 力学 研究 具有 一 定 的 意义 。 本 文 在 
理论 上 给 出 了 22 种 三 碱 基体， 其 中 有 16 种 已 见 文 献 报道 。 通 过 构 型 能 量 优化 、 进 而 作 总 能 量 和 氧 键 能 
的 计算 ， 比 较 了 这 些 三 碱 基体 的 相对 稳定 性 和 气 键 能 。 


Xu. 三 磊 基 体 ， 构 象 能 计算 ，Watson-Crick 和 Hoogsteen 配 对 ， 稳 定性 和 氧 键 分 析 


如 果 从 1957 年 Davies 等 ， 首 次 提出 三 链 核糖 核酸 的 概念 算 起 ， 似 乎 可 以 说 有 关 三 
碱 基体 的 问题 已 经 知道 大 约 30 多 年 了 (Moffat，1991)。 近 几 年 来 ， 随 着 三 链 DNA 结 
构 研 究 的 进展 或 “终于 走向 成 熟 ”(Moffat，1991)， 文 献 报道 的 由 G、C、A、T 4 种 碱 
基 形 成 的 三 碱 基体 已 超过 15 种 (Lee, 1979; Michel 等 ，1989; Griffin 等 ，1989; 
Strobel 等 ，1990; Htun 等 ，1989; Sklenar 等 ，1990; Pilch 等 ，1990;，Been 等 ， 
1991; Beal Æ, 1991; Moffat, 1991; Roman 等 ，1991; Schultz &, 1991; Xodo 
4$, 1991; Michel 4$, 1992; Chastain}, 1992; Donner, 1992). 

在 一 个 三 碱 基体 中 ， 通 常 同时 存在 着 两 种 基本 的 配对 方式 ， 即 Watson-Crick AB 
碱 基 配 对 和 Hoogsteen (1959) 所 提出 的 碱 基 配 对 ， 即 Hoogsteen 氢 键 碱 基 配 对 。 此 
外 ， 也 存在 着 一 些 其 它 的 配对 情况 ， 如 在 AAA、AAC、AAC- 和 AAT 等 三 碱 基体 中 
就 存在 着 两 个 Hoogsteen 氢 键 碱 基 配对 以 及 以 下 可 能 的 排列 (Pullman 等 ，1969): 

Watson-Crick-reversed Hoogsteen 

Reversed Watson—Crick—Hoogsteen 

Reversed watson—Crick—reversed Hoogsteen 

近 几 年 来 ， 三 链 DNA 的 研究 受到 人 们 越 来 越 多 的 注视 . 《Science》 等 核心 杂志 近 
5 年 来 接连 发 表 了 数目 可 观 的 有 关 三 链 DNA 的 研究 论文 和 报告 ， 这 也 为 我 们 在 理论 上 
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探索 三 碱 基体 提供 了 宝贵 的 资料 


模 型 和 计算 


从 Watson-Crick 氢 键 碱 基 配 对 和 Hoogsteen 氢 键 碱 基 配 对 考虑 ， 在 理论 上 尝试 列 
出 图 1 所 示 的 ， 不 包括 碱 基 互 变异 构 体 参与 形成 的 三 碱 基体 在 内 的 32 种 三 碱 基体 。 这 
些 三 碱 基体 中 ， 有 一 些 迄 今 尚 未 被 实验 所 证 实 ， 有 的 甚至 在 实际 上 可 能 是 不 存在 的 。 


CAC? CAC: CAA CAT CAG CGA CGT  A'GC 
CGC? CGC CAA CAT CAG CGG CGT A'GG 
TGA TGT TAA TAT CiGA C'GG TAG  A'GT 
GAA GAG AAA GGA AGA GGG TGG  A'GA 


图 1 在 理论 上 组 合成 的 三 碱 基体 


Fig. 1 Combinatory base triplets in theory 


在 处 理 时 ， 对 于 图 1 中 的 每 一 个 三 碱 基体 ， 均 按 Watson—Crick AA Hoogsteen 
氢 键 将 三 个 碱 基 定 在 一 个 共 平 面 上 。 参 照 Amott (1974, 1976) 的 文献 和 Fasman 
主编 的 《Handbook of Biochemistry and Molecular Biology》 (1976) 中 的 有 关 数 据 确 
定 初始 原子 坐标 。 进 而 在 SGI GPL T PES bis SESE SE TA ERE E IME H H R 
化 。 每 一 个 三 碱 基体 均 优 化 至 能 量 曲线 下 降 至 与 X 轴 靠 近 并 平行 于 X 轴 时 为 止 。 可 以 
看 到 ， 在 22 个 三 碱 基体 中 ， 除 TGC 优化 40 步 外 ， 其 余 均 优化 50 步 ， 能 量 计算 包 
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在 图 2 中 列 出 了 22 个 三 碱 基 体 的 结构 。 选 择 这 些 三 碱 基体 的 原则 ， 首 先是 考虑 将 

已 见于 文献 的 三 碱 基体 包括 在 内 。 其 次 ， 也 包括 了 AAA, GGG 和 UAU 等 三 碱 基 
体 。 
从 图 1 和 图 2 不 难看 出 ， 在 三 碱 基体 中 同时 存在 Watson-Crick SUE SA SE ROGER 
Hoogsteen 氧 键 碱 基 配 对 的 情况 下 ，. 位 于 中 间 的 碱 基 均 系 呆 叭 碱 基 (如 TAT fl C'GC 
等 大 多 数 三 碱 基体 )， 因 为 嗓 哈 碱 基 可 以 同时 提供 两 个 形成 氨 键 的 区 域 。 然 而 ， 在 一 些 
文献 中 (Griffin 等 ，1989; Michel 等 ，1989; Beal 等 ，1991; Been 等 ，1991; Ro- 
man €, 1991; Michel Æ, 1992) GTG, GCA, AAT, CGT 和 GGC 三 碱 基 体 却 存 
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模 型 和 计算 
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已 见于 文献 的 三 碱 基体 包括 在 内 。 其 次 ， 也 包括 了 AAA, GGG 和 UAU 等 三 碱 基 
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从 图 1 和 图 2 不 难看 出 ， 在 三 碱 基体 中 同时 存在 Watson-Crick SUE SA SE ROGER 
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结构 形成 的 基础 ， 那 么 ， 三 碱 基体 中 碱 基 间 的 相互 作用 ， 则 可 看 作 是 形成 DNA 三 链 结 
构 的 基础 。 

关于 碱 基 间 的 配对 相互 作用 ， 
ERS (1990) 曾 作 过 理论 计算 ， 
并 对 “ 气 键 专 一 相互 作用 ”的 概念 提 
出 了 异议 。 最 近 ， 双 完成 了 对 三 碱 
基体 中 碱 基 间 相互 作用 的 理论 研究 
CS ORC). 

通过 对 22 个 三 碱 基体 所 作 的 
模型 和 能 力学 的 理论 研究 ， 获 得 了 
不 少 有 价值 的 信息 和 数据 。 当 然 ， 
本 文 的 工作 仅仅 是 初步 的 ， 还 有 待 
于 实验 研究 和 更 深入 的 理论 研究 的 
检验 。 








图 3 GGG 三 碱 基体 经 构 型 优化 后 的 结构 模型 


Fig. 3 Structural model of GGG after Configurational 


Optimization 
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The Investigation of Triplet-base Model and Energetics ' 
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It is significant to study the model and energetics of the triplet-base, an element 
of forming three—stranded DNA structure. This paper, at theory, presented 22 kinds 
of triplet-bases, 16 of which have been reported in references. The relative stability 
and hydrogen bond energy of these triplet-bases have been compared by optimizing 
their configurational energy and computing the total and hydrogene bond energy. 

Key words: Triplet-base, Computing configurational energy, Watson—Crick 

and Hoogdteen pairs, Stability and hydrogen bond analysis 
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